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A comunidade científica tem presenciado um avanço na modelagem geoquímica para 
ambientes naturais e hipotéticos. Este desenvolvimento está relacionado com técnicas 
numéricas capazes de solucionar problemas matemáticos complexos, bem como a 
melhoria da capacidade de cálculo dos computadores. Embora os conceitos fundamentais 
da modelagem química tenham evoluído com o tempo, a modelagem geoquímica teve 
início na década de 60, com os esforços pioneiros de pesquisadores como Garrels et al., 
(1967) e Helgesson 1967a, 1967b; Helgesson et al., (1968). Devido à complexidade e a 
escala de tempo envolvido nas reações em ambientes geológicos, não é possível 
reproduzir em escala laboratorial o comportamento da maioria dos sistemas geoquímicos. 
A modelagem numérica geoquímica pode ser usada para interpretar e prever os processos 
que envolvem escalas de tempo não alcançadas em experimentos de laboratório. Embora 
não seja um substituto para o experimento, a modelagem é uma ferramenta valiosa que 
pode ser usada para fazer a ligação entre experimentos de laboratório, observações de 
campo e o comportamento em longo prazo de sistemas geoquímicos. A modelagem 
geoquímica é uma ferramenta utilizada para simplificar as reações diagenéticas existentes 
em ambientes deposicionais. A aplicação direta da modelagem geoquímica está aliada 
com as características estratigráficas e petrográficas da bacia sedimentar. Desta forma, 
procura-se apresentar um arcabouço com o objetivo de adequar a interpretação 
exploratória segundo a visão da estratigrafia de sequências, a partir da integração entre 
sísmica, perfis elétricos, dados de poços e paleontologia. O reservatório selecionado para 
este estudo está situado na província de domos de sal da Bacia do Espírito Santo, na altura 
da Foz do Rio Doce, respectivamente a cerca de 40 km da costa.  O intervalo corresponde 
à Formação Urucutuca, constituída por lutitos e arenitos depositados em complexos 
sistemas de canais entrelaçados, na base do talude, ao longo de calhas geradas pelo 
diapirismo de sal. As simulações foram destinadas a modelar o efeito da incursão de 
salmouras, provenientes das proximidades do domo de sal, no reservatório durante a fase 
de mesodiagênese termobárica. Para formulação do modelo conceitual e configurar as 
simulações, dados petrográficos simplificados, considerando as fases minerais mais 
relevantes, foram utilizados para reconstituir as composições dos arenitos durante cada 
fase da história diagenética.  A temperatura utilizada nas simulações é baseada na 
evolução da história térmica e de soterramento dos reservatórios. Composições de águas 
dos poços analisadas em laboratório desempenharão o papel das salmouras nos modelos. 
Para os dados de composição mineralógica dos lutitos e de composição química da 
provável água de formação, deslocada pela incursão da salmoura, foram utilizadas as 
informações disponíveis de um provável análogo, os reservatórios turbidíticos da Bacia 
do Golfo do México. Para a modelagem geoquímica foram utilizados os softwares 
Geochemist's Workbench – GWB® (Bethke, 2002), TOUGHREACT (Xu & Pruess 
1998; Pruess, 1991; Sonnenthal et al., 1998, 2000, 2001; Spycher et al., 2003a; 
PETRASIM 5) e PRHEEQC (Parkhurst et al., 1999) Os resultados mostram que os lutitos 
comportam-se como um sistema de interação rocha-fluido dominado pelos minerais, ao 
contrário dos arenitos, onde os fluidos dominam basicamente devido à diferença de 
tamanho dos grãos e, portanto de superfície específica para as reações. As simulações 
executadas revelaram o potencial dos simuladores em modelar situações complexas da 
diagênese de reservatórios turbidíticos clásticos, bem como a necessidade de integrar 
dinamicamente a diagênese dos lutitos associados com a dos arenitos para que se possa 
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ESTRUTURA DA TESE: 
 
Esta tese de Doutorado está estruturada em torno de artigos publicados e 
submetidos à revisão em periódicos científicos. Consequentemente, sua organização 
compreende as seguintes partes principais:  
 
a) Introdução sobre o tema e descrição do objeto da pesquisa de 
Doutorado, onde estão sumarizados os objetivos e a filosofia de pesquisa 
desenvolvida, o estado da arte sobre o tema de pesquisa, seguidos de uma 
discussão integradora contendo os principais resultados e interpretações.  
 
b) Artigos publicados em periódicos ou submetidos a periódicos com 
corpo editorial permanente e revisores independentes, escritos pelo autor durante 
























REVISÃO DE MODELAGEM GEOQUÍMICA E MODELAMENTO 





A modelagem geoquímica é uma ferramenta utilizada para simplificar as reações 
diagenéticas existentes em ambientes deposicionais. A complexidade observada neste 
ambiente inclui processos diagenéticos responsáveis pela heterogeneidade dos 
reservatórios. Na diagênese ocorrem processos físicos, químicos e biológicos pós-
deposicionais, nos quais o sedimento, em interação com a água intersticial, sofre diversas 
reações físico-químicas, numa tentativa de alcançar o equilíbrio com o ambiente (Burley 
et al., 1985). 
A aplicação direta da modelagem geoquímica está aliada com as características 
estratigráficas e petrográficas da bacia sedimentar. Desta forma, procura-se apresentar 
um arcabouço com o objetivo de adequar a interpretação exploratória segundo a visão da 
estratigrafia de sequências, a partir da integração entre sísmica, perfis elétricos, dados de 
poços e paleontologia.  
Nesta tese de doutorado foi estudada a bacia sedimentar Espírito Santo, localizada 
ao longo do litoral centro-norte do estado do Espírito Santo e o litoral do extremo sul do 
estado da Bahia, na altura da Foz do Rio Doce a cerca de 42 km da costa. O reservatório 
produtor de gás corresponde a turbiditos terciários e as acumulações são controladas pela 
movimentação halocinética observada na região. A Sequência deste reservatório 
representa o pacote sedimentar assentado sobre a discordância do Pré-Eoceno Superior, 
mapeável regionalmente na Bacia.  Depositada durante o período de quiescência tectônica 
onde o input siliciclástico foi governado por erosão dando origem a um grande sistema 
de reservatórios turbidíticos que na atualidade é importante prospecto na Bacia do 
Espírito Santo. O reservatório é formado predominantemente por corpos arenosos 
acanalados depositados no trato de mar baixo. A fonte de seus sedimentos consistiu 
predominantemente de arenitos retrabalhados de sequências subjacentes. 
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Dados petrográficos desta bacia, coletados pelo laboratório de Mineralogia e 
Petrologia da Universidade Federal do Rio Grande do Sul sugerem uma história 
diagenética dividida em quatro estágios: eodiagênese marinha, eodiagênese meteórica; 
mesodiagênese compactacional e mesodiagênese termobárica (Galloway 1984). Estes 
quatro estágios correspondem a períodos geológicos caracterizados, cada um deles, pela 
predominância de processos e controles diagenéticos que os diferenciam. 
O estágio eodiagenético marinho foi caracterizado pela precipitação de pirita e 
carbonatos. O estágio eodiagenético meteórico é registrado pela intensa dissolução e 
caulinização de grãos silicáticos, em sua totalidade, feldspatos detríticos. A 
mesodiagênese compactacional é caracterizada por carbonatos autigênicos, silicificação 
de grãos (tipicamente intraclastos lamosos) e provavelmente, de forma incipiente e algum 
volume de crescimento de quartzo. Fluxo de fluido conatos modificados oriundos dos 
lutitos circundantes dentro da sequência caracteriza este ambiente. O último estágio, 
mesodiagênese termobárica, foi controlado pelos efeitos da percolação de salmouras 
próximos aos reservatórios turbidíticos. 
O poço, situado numa parte dessa Bacia, que corresponde à Formação Urucutuca, 
e caracteriza por uma acumulação predominante de gás e pequeno volume de óleo, 
armazenados nos reservatórios turbidíticos arenosos estruturados desta Bacia, contra um 
domo de sal. Esta formação ocorre devido à flutuabilidade relativa do sal quando 
soterrado abaixo de outros sedimentos. O sal flui ascendentemente formando um domo 
salino. Hidrocarbonetos são encontrados geralmente em torno desta formação, devido à 
abundância de “armadilhas” criadas pelo movimento do sal, e associado com os minerais 
evaporíticos podem selar a estrutura. 
De posse de dados estratigráficos e petrográfico foi possível criar um modelo 
conceitual, o qual é um modelo capaz de simplificar a realidade deposicional da bacia 
sedimentar de forma que seja modelado experimentalmente ou através de processos 
computacionais. Para isso, existem no mercado diversos simuladores capazes de formular 
modelos geoquímicos prevendo as reações diagenéticas.  
Os softwares de simulação utilizaram os modos Batch (sistema fechado 
constituído de um único volume espacial onde não é permitido fluxo de componentes) e 
1D (envolve a interação de fluidos com o meio geológico permitindo a entrada e saída de 
componentes através de um fluxo contínuo). Estes softwares geralmente são projetados 
de uma forma genérica, sendo utilizado para recriar qualquer ambiente deposicional. Para 
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a modelagem geoquímica do estágio da diagênese de interesse foram utilizados os 
softwares Geochemist's Workbench – GWB®, TOUGHREACT e PRHEEQC. 
 
 
1.2 Problema Científico 
 
Um sistema petrolífero é um ambiente físico-químico dinâmico de geração, 
migração e armazenamento de petróleo. Inicialmente, o petróleo é gerado em uma rocha 
rica em matéria orgânica que tenha sofrido um processo de maturação a determinada 
profundidade (rocha geradora). A seguir, esse petróleo precisa migrar até encontrar 
litologias que sirvam para armazená-lo e retê-lo na rocha-reservatório através de uma 
rocha selante, definida como uma rocha que possui características permo-porosas muito 
reduzidas, o que dificulta a passagem dos hidrocarbonetos (Magoon et al., 1994; Gluyas 
et al., 2004). 
Ao contrário de uma rocha selante, uma rocha-reservatório é caracterizada por ter 
alta permo-porosidade, ou seja, poros em quantidade suficiente para armazenar o petróleo 
e boa interconectividade entre eles (permeabilidade). Estas rochas podem ser carbonáticas 
(Roehl et al., 1985) ou siliciclásticas (Barwis et al., 1990). Os processos diagenéticos mais 
comuns que afetam uma rocha-reservatório siliciclástica são: calcitização, zeolitização, 
dissolução, caulinização, albitização, dolomitização, recristalização e cloritização 
(Tucker, 2001). Se precipitados em quantidades suficientes, esses minerais diagenéticos 
formam cimentos e obstruem os poros, comprometendo as características permo-porosas 
da rocha, tornando-a inviável como reservatório. Porém, também há a possibilidade de 
dissolução posterior de cimentos diagenéticos, gerando porosidade secundária, como 
acontece em muitos reservatórios. 
Os processos diagenéticos permitem que uma variedade de minerais diagenéticos 
ocorra como cimento nas rochas sedimentares. Como cimento entende-se a precipitação 
e o desenvolvimento de minerais nos poros das rochas (Worden et al., 2003). Os cimentos 
mais comuns são: i) quartzo na forma de crescimentos secundários (overgrowths) e 
microcristais intergranulares; ii) k-feldspato diagenético como crescimentos secundários 
(overgrowths) ao redor de grãos detríticos ou como cristais discretos preenchendo poros; 
iii) carbonatos do tipo calcita e dolomita, siderita e mais raramente anquerita, rodocrosita 
e magnesita; iv) argilominerais como caulinita, ilita, clorita e os interestratificados 
(especialmente ilita-esmectita. A esmectita também é verificada como cimento, porém, é 
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menos abundante. Os argilominerais são volumetricamente menos significativos, mas 
extremamente importantes, pois ocorrem como cimentos ou franjas ao redor de grãos, 
exercendo enorme influência na permo-porosidade da rocha, prejudicando a qualidade do 
reservatório (Houseknecht et al., 1992).  Os fenômenos químicos são os mais comuns e 
diversificados da diagênese, compreendendo reações que geralmente resultam na 
precipitação dos minerais autigênicos (Silva, 1991). Do ponto de vista geoquímico, essas 
reações acontecem porque os constituintes dos sedimentos estão sempre tentando 
alcançar o equilíbrio e, por isso, tendem a interagir com fluidos intersticiais através de 
uma soma de processos diagenéticos (Burley et al., 1985). Desta forma, os processos 
diagenéticos podem ser controlados não só pela temperatura (T), pressão (P) e assembleia 
mineralógica original, como também pelas atividades dos íons dissolvidos nas águas de 
formação, Eh (potencial de oxirredução) e pH (atividade dos íons hidrogênio), além da 
interação com os sistemas orgânicos.  
Galloway (1984) estabelece três regimes hidrológicos principais para as águas de 
formação, relacionados à movimentação e local de ocorrência destas águas em uma bacia: 
i) regime meteórico, caracterizado nas porções mais rasas da bacia, onde a água presente 
nos sedimentos é oriunda de infiltração superficial até o lençol freático e pode atingir até 
2 km de profundidade; ii) regime compactacional, relacionado à expulsão da água dos 
poros em função da compactação; iii) regime termobárico ou abissal, associado às partes 
mais profundas da bacia, onde o fluido intersticial pode ser gerado a partir da desidratação 
de alguns argilo-minerais e sais. 
Considerando a hipótese de que é possível modelar as fases diagenéticas 
existentes em um arenito reservatório para prever a qualidade dos mesmos como um 
potencial acumulador de óleo ou gás, a modelagem geoquímica aplicada à bacia do 
Espírito Santo permite prever as reações diagenéticas existentes neste ambiente 
deposicional. Estas reações impactam diretamente na quantidade e qualidade do 
reservatório no cenário da exploração de hidrocarbonetos.  Desta forma sabendo a 
porosidade e permeabilidade, adquiridos pela modelagem geoquímica, é possível estimar 








1.3 Análise Integradora 
 
A ordem dos artigos publicados segue uma sequência de estudos e aplicações.  
 
a) Artigo 1: Application of geochemical modeling software as a tool to predict 
the diagenetic reactions between marine connate water and the salt dome 




The field of geochemical modeling has grown rapidly since the early 1960s when the first 
attempt was made to predict the concentrations of dissolved species in seawater. Today’s 
main challenges would be addressed by using geochemical modeling programs to predict 
the quality of petroleum reservoirs. Therefore, new technologies have been employed for 
this purpose. The numerical modeling of transport and reaction was used for the 
understanding of the evolution of the diagenetic processes and their importance in the 
characterization and prediction of oil reservoir quality (Meshri & Ortoleva 1990; Brenner 
et al., 1991). Several research groups tried to develop numerical codes for geochemical 
modeling with and without success. The critical factors for this use are (i) verification of 
the simulation results with empirical data set and (ii) sensitivity analysis of these results, 
for the construction of general models which provide a predictive character. This last 
factor is particularly the most important as it establishes the qualitative and quantitative 
impact of each parameter in the simulations. Thus, with complete diagenetic numerical 
model, it is possible to perform various simulations modifying one or another parameter 
to test the sensitivity in the construction of these different geological scenarios. This set 
includes mineral composition and texture, composition of fluids, paragenetic sequence 
and burial history. This work brings fundamental concepts related to this topic as well as 
an analysis of commercial software and the usage of them to the oil/gas industry on the 
prediction of reservoir quality. In this context, we analyzed the following software of 
geochemical modeling: PHREEQC, GWB and TOUGHREACT in batch and generate 
1D models with the software GWB and TOUGHREACT. In this study, we modeled the 
interaction of a marine connate water with a turbidite reservoir in petroleum system of 
Gulf of Mexico, using the software PHREEQC, GWB and TOUGHREACT. Through 
compaction and a system of frissures in the sandstone, this brine is expelled from the salt 
dome reaching the reservoir. The high salinity and the concentration of the solutes induce 
diagenetic modifications in the sandstones. The scenario chosen for simulations was 
described in detail by Willson & Fredrich (2005). These interactions affect the diagenetic 
reactions existing in the sandstone and change the quality of this reservoir. 
 
 
O objetivo principal deste “Artigo 1” é a fazer uma revisão bibliográfica dos 
principais softwares de modelagem geoquímica existentes no mercado e utilizar o 
PHREEQC, GWB e o TOUGHREACT em um estudo de caso. O senário escolhido foi 
12 
 
um sistema petrolífero do Golfo do México onde recriamos a interação de uma água 
conata marinha com reservatório de arenitos turbidíticos da região. Através do 
modelamento geoquímico foi possível reproduzir as reações diagenéticas. Um sistema de 
fissuras e devido ao fenômeno da compactação, expeliram a salmoura, proveniente do 
domo salino, entrando no reservatório turbidítico. Além dos simuladores serem capazes 
de prever as reações diagenéticas, os resultados serviram de comparativo mostrando as 
tendências dos perfis gerados em cada gráfico. As faixas de temperatura ideais nos 
mostram a estabilidade do método numérico de cada software juntamente com a 
convergência de resultados quando os minerais atingem o índice de saturação positivo 
ocasionando sua precipitação. 
 
b) Artigo 2: Formation of magnesite through brine-CO2 interaction as an 
important method for CO2 sequestration: geochemical experiment and 
modeling. Brazilian Journal of Geology (Revisions being processed). 
 
Abstract 
Burning fossil fuels, which provides more than 85% of the world energy, is one 
of the largest source of carbon dioxide emission into the Earth’s atmosphere 
(IPCC, 2011; Olivier et al.,2013). Recently, several mitigation techniques have 
been studied, including injections of carbon dioxide in mature or depleted oil 
reservoirs and deep saline aquifers (Bachu, 2008; Lemieux, 2011). This work aims 
to store CO2 in a mineral form, through the magnesium carbonation of a synthetic 
solution obtained from an evaporite rock - Bischofite, a hydrous magnesium 
chloride – (Drijkoningen et al., 2011). This work simulates the proper conditions 
for trapping CO2 geologically (Altman et al., 2014; Mitchell et al., 2010). All the 
results were analyzed by Scanning Electron Microscopy (SEM), Elemental 
Analyzer CHN X-Ray Diffraction (XRD) and Infrared Spectroscopy (FTIR). Our 
experiments resulted in the crystallization of magnesite, which is better 
crystallized  at neutral conditions (pH 6.9) in few hours of experiments. However, 
at longer runs, magnesite became slightly soluble due to the competition between 
the magnesite formation and dissolution equilibria, and the formation of species 
slightly acids, such as H2CO3(aq) and HCO3
-
(aq). In order to model our experiment 
and test the results for natural conditions, we used the TOUGHREACT (version 
2.0), Geochemist's Workbench® (GWB version 9.0) and PHREEQC (version 
3.0.6) software in "Batch Model" to follow the precipitation of magnesite through 
the interaction of the species from the aqueous phase to the gas (CO2) phase, 
considering the kinetics of the reactions. 
 
 
O “Artigo 2” tem como objetivo utilizar um experimento de laboratório e 
comparar os resultados com o modelamento geoquímico. A interação de CO2(g) com uma 
solução super-salina (brine) resultou na precipitação de carbonato de magnésio 
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(magnesite). Experimentalmente foi possível provar o aprisionamento do CO2(g) em uma 
fase mineral altamente estável. Com o auxílio do modelamento geoquímico foi possível 
prever a precipitação de magnesita e outras fases do sistema Mg-carbonatos. O que se 
conclui que o modelamento geoquímico coincide com a parte experimental. Novamente 
foi possível verificar o comportamento dos simuladores e suas discrepâncias devido ao 
método numérico utilizado na temperatura de simulação (120°C). 
 
c) Artigo 3: Geochemical Modeling of Diagenetic Reactions in Snorre Field 
Reservoir Sandstones: A Comparative Study of Computer Codes. Brazilian 
Journal of Geology, v. 45, p. 29-40, 2015. 
 
Abstract 
Diagenetic reactions, characterized by the dissolution and precipitation of 
minerals at low temperatures, control the quality of sedimentary rocks as 
hydrocarbon reservoirs. Geochemical modeling, a tool used to understand 
diagenetic processes, is performed through computer codes based on 
thermodynamic and kinetic parameters. In a comparative study, we reproduced 
the diagenetic reactions observed in Snorre Field reservoir sandstones, Norwegian 
North Sea. Baccar & Fritz (1993) modeled these reactions using DISSOL-
THERMAL code. In this study, we model the diagenetic reactions in the reservoirs 
using Geochemist's Workbench (GWB) and TOUGHREACT software, based on 
a convective-diffusive-reactive model, and on the thermodynamic and kinetic 
parameters compiled for each reaction. TOUGHREACT and DISSOL-
THERMAL modeling showed dissolution of quartz, K-feldspar and plagioclase 
in a similar temperature range from 25 to 80°C. In contrast, GWB modeling 
showed dissolution of albite, plagioclase and illite, and precipitation of quartz, K-
feldspar and kaolinite in the same temperature range. The modeling generated for 
temperatures of 100, 120 and 140°C, by the different software show similarly the 
dissolution of quartz, K-feldspar, plagioclase and kaolinite, but differ in the 
precipitation of albite and illite. At temperatures of 150 and 160°C GWB and 
TOUGHREACT produce results different from the DISSOL-THERMAL, except 
for the dissolution of plagioclase and kaolinite. The comparative study allows 
choosing the numerical modeling software which results are closer to the 




O “Artigo 3” faz um estudo de caso das reações diagenéticas observadas em um 
arenito reservatório do campo de Snorre, Mar do Norte Norueguês. Este local foi muito 
estudado pela comunidade científica onde seus dados estratigráficos e petrográficos estão 
disponíveis na literatura. Isto possibilitou um estudo comparativo dos modelos gerados 
pelos GWB e TOUGHREACT com os resultados de um simulador (DISSOL-
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THERMAL) que recriou os eventos diagenéticas em várias temperaturas. Os resultados 
deste estudo comparativo revelaram, mais uma vez, a influência da temperatura nas 
simulações. O método numérico utilizado por cada software é o responsável pelas 
discrepâncias observadas nos perfis dos índices de saturação dos minerais. O que se 
concluir que o usuário precisa ter cautela na escolha de um determinado simulador para 
recriar as reações diagenéticas em um ambiente geológico com variação de temperatura. 
 
d) Artigo 4: Geochemical Modeling of Burial Diagenesis in Turbidite Reservoirs 




Diagenetic reactions control the quality of hydrocarbon reservoirs. Geochemical 
modeling, a useful tool to understand the diagenetic processes, can be performed through 
computer code based on thermodynamic and kinetic parameters. We performed a 
comparative study of the diagenetic reactions observed in turbidite reservoirs from the 
Espírito Santo Basin, using the Geochemist's Workbench (GWB), PHREEQC and 
TOUGHREACT software. The results allowed the comparison of the geochemical 
modeling with the petrographic observation of dissolution, albitization and kaolinization 
processes, as well as the precipitation of calcite and dolomite. The porosity of the 
sandstones can be predicted in relation to the distribution of dissolution, kaolinization and 
albitization of feldspars, which significantly changed the essential composition of some 
samples. 
 
O “Artigo 4” utiliza o modelamento geoquímico para prever as reações 
diagenéticas observadas em um reservatório turbidítico da bacia do Espirito Santo e uma 
correlação com os eventos diagenéticos observados nas lâminas delgadas (De Oliveira et 
al., 2013). A análise petrográfica do reservatório sugere uma história diagenética dividida 
em quatro estágios principais: eodiagênese marinha, eodiagênese meteórica, 
mesodiagênese compactacional e mesodiagênese termobárica (Galloway 1984). O 
estágio eodiagenético marinho foi caracterizado pela precipitação de pirita e carbonatos. 
No estágio eodiagenético meteórico ocorre dissolução e caulinização de grãos, 
particularmente dos feldspatos e das micas. Na mesodiagênese compactacional verifica-
se precipitação de carbonatos e crescimentos de quartzo. O estágio de mesodiagênese 
termobárica é caracterizado pela percolação de água salgada proveniente de lutitos 
situados próximas aos reservatórios turbidíticos, oriundos de um domo salino. Com isso, 
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uma vez que se tenha o modelo numérico diagenético completo, é possível realizar 
diversas simulações modificando apenas um ou outro parâmetro para testar a 
sensibilidade destes na construção de diferentes cenários geológicos. Este conjunto inclui, 
por exemplo, composição mineral e textural, composição dos fluidos, sequência 
paragenética e história de soterramento e de fluxo. Utilizando os softwares de modelagem 
geoquímica como PHREEQC, GWB e TOUGHREACT. Os resultados obtidos 
permitiram fazer um comparativo da modelagem geoquímica com a observação das 
laminas petrográficas (De Oliveira et al., 2013). Tanto na modelagem via software como 
na petrografia é possível ver os processos de albitização e caulinização, bem como a 
precipitação de calcita e dolomita. A presença de quartzo diagenético é comum nos 
arenitos estudados, ocorrendo como crescimentos descontínuos cobrindo os grãos, e 
como cicatrização de grãos de quartzo fraturados. Com esses resultados é possível estimas 
a porosidade dos arenitos mediante a combinação da dissolução, caulinização e 

















Nota: As referências citas nos itens: “1.1 Contextualização; 1.2 Problema Científico e 
1.3 Análise Integradora” estão no final deste documento (página 100) como: 4. 
REFERÊNCIAS. 
1.4 Artigos Científicos 
16 
 



































































































































































































Os dados obtidos ao longo do desenvolvimento desta Tese de Doutorado, 
apresentados sob a forma de artigos científicos, e integrados com os dados disponíveis na 
literatura permitem concluir sobre as hipóteses elencadas na caracterização do problema 
científico (item 1.2 Problema Científico). 
 A hipótese de que podemos modelar as fases diagenéticas existentes em um 
arenito reservatório para prever a qualidade dos mesmos como um potencial acumulador 
de óleo ou gás traz confiabilidade na construção de modelos geológicos. 
O levantamento de dados sobre os códigos de simulação numérica, bem como o 
estudo inicial de modelagem geoquímica, utilizando o PHREEQC, GWB e o 
TOUGHREACT aplicado em um sistema petrolífero, permitiu um maior entendimento 
para a formulação de um modelo conceitual para os demais problemas geológicos 
encontrados ao longo deste trabalho. 
Sabemos que a modelagem geoquímica somente é útil, se tivermos bons dados 
cinéticos e termodinâmicos. Desta forma podemos criar modelos simplificados com 
maior precisão e confiabilidade. Dados estratigráficos e petrográficos possibilitam recriar 
as condições reacionais do ambiente geológico.  
Reações diagenéticas são afetadas pela temperatura do meio reacional. Isto tem 
consequências diretas na escolha dos softwares de modelagem. Para baixas temperaturas, 
tanto o GWB como o TOUGHREACT possuem suas particularidades nos métodos 
numéricos. A precisão dos resultados, em certos casos, pode ser inferior quando 
comparado com a realidade das reações diagenéticas na formação geológica. 
Para temperaturas de 100 a 140°C, temos o ambiente ideal para reproduzir as 
reações diagenéticas. Os softwares utilizam métodos numéricos estáveis com maior 
convergência de resultados, aumentando a precisão ao recriar um ambiente geológico. 
Acima desta faixa de temperatura, os simuladores encontram dificuldades para resolver 
as equações químicas proveniente das reações diagenéticas. 
Os experimentos em laboratório seguido de uma modelagem geoquímica nos, 
possibilitou fazer um comparativo daquilo que encontramos na realidade com a previsão 
feita pelo modelamento. Estes resultados geram uma maior credibilidade e confiabilidade 
na modelagem geoquímica, desde que utilizamos os parâmetros cinéticos e 
termodinâmicos de boa qualidade. O importante é definir uma faixa de temperatura ideal 
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para cada simulador, levando em conta que o método numérico é sensível nas mudanças 
de temperatura. 
A construção de um modelo conceitual e a previsão das alterações diagenéticas 
ocorridas em um reservatório da Bacia do Espirito Santo, tendo como base os arenitos 
turbidíticos da formação Urucutuca fornecem uma compreensão qualitativa da alteração 
diagenética dos arenitos quando expostos ao fluxo de águas salinas dos lutitos. A 
correlação feita com os eventos diagenéticos observados nas lâminas delgadas e o 
modelamento geoquímico foi de suma importância para validar os modelos.  
Para a escolha certa de um software de modelamento geoquímico, o usuário 
precisa realizar vários testes. Desta forma, os resultados obtidos formarão um perfil que 
revelará a tendência de precipitação/dissolução de minerais. Um estudo comparativo 
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